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КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ФАзОВЫХ ПРЕВРАЩЕНИЙ 
В 3D-РЕАЛИзАЦИИ
Разработан алгоритм программы компьютерного моделирования фазовых пре-
вращений в твердом состоянии, позволяющей получать кинетические кривые при 
различных начальных условиях. Проведены аналогии между результатами компью-
терного моделирования и экспериментальной кинетикой изотермического превра-
щения аустенита в легированных сталях.
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3D-COMPUTER MODELING OF PHASE TRANSFORMATION
An algorithm has been developed for a computer program for modeling the solid state 
phase transformation which makes it possible to obtain kinetic curves under various initial 
conditions. The analogies are drawn between the results of computer simulation and the 
experimental kinetics of the isothermal transformation of austenite in alloyed steels.
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Модель представляет собой куб, содержащий от 8 до 64 млн яче-ек. Внесенные в него зародышевые ячейки 2-й фазы имеют 
различное трехмерное распределение по координатам. На рис. 1 при-
ведены проекции в плоскости Х–Y различного расположения зароды-
шевых ячеек: на ребрах (рис. 1, а), на ребрах и гранях (рис. 1, б), равно-
мерно по всему объему (рис. 1, в), неравномерно по объему (рис. 1, г). 
С каждым тактом времени происходит 3-мерный послойный рост каж-
дого из зародышей, что в итоге дает возможность оценить кинетику объ-
емного роста 2-й фазы.
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Рис. 1. Координаты проекций на плоскость X-Y положения частиц зародышей при 
компьютерном моделировании: 
а — на ребрах; б — на ребрах и гранях; в — равномерно по объему; 
г — с переменной локальной концентрацией
Кинетика роста второй фазы для приведенных конфигура-
ций (рис. 1 а, б, в) в координатах уравнения Колмогорова — Аврами 
lnτ – ln(–ln(1–p)) аппроксимируется линейной зависимостью, коэф-
фициент детерминации которой близок к 1. Значение показателя сте-
пени n уравнения Колмогорова — Аврами изменяется от 2,3 до 3 в за-
висимости от начальной конфигурации расположения зародышевых 
ячеек, оставаясь постоянным во времени (рис. 2). 
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Рис. 2. Кинетика роста второй фазы и ее описание уравнением Колмогорова — 
Джонсона — Мейла — Аврами для различного расположения зародышевых ячеек:
а — на ребрах; б — на ребрах и гранях; в — равномерно по объему
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Полученные результаты показывают, что геометрическое располо-
жение зародышевых ячеек новой фазы в объеме может оказывать зна-
чительное влияние на параметры кинетики превращения. Для конфи-
гурации равномерного распределения зародышевых ячеек (рис. 1, в) 
концентрация увеличилась в 100 раз (количество зародышевых ячеек 
от 10 до 1000), тогда как показатель степени n изменился лишь в пре-
делах 2,8–3.
При неравномерном расположении зародышевых ячеек по объему 
уравнение кинетики роста второй фазы в координатах уравнения Кол-
могорова — Аврами при аппроксимации линейной зависимостью по-
казывает коэффициент детерминации 0,96. На кинетической зависи-
мости видно изменение тангенса угла наклона (рис. 3, а). Аналогичные 
результаты получены экспериментально для стали 50ХМФА. На рис. 3 
приведена кинетика изотермического бейнитного превращения при 
температуре 330 °C. Уравнение кинетики роста второй фазы в коорди-
натах логистического уравнения [1] показывает одинаково высокий ко-
эффициент детерминации (более 0,99) для случая компьютерного мо-
делирования и эксперимента (рис. 3, б).
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Рис. 3. Кинетика роста второй фазы и ее описание: 
а — уравнением Колмогорова — Джонсона — Мейла — Аврами;  
б — логистическое уравнение
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Проведено сравнение результатов компьютерного моделирования 
и экспериментальных данных. Показана разность моделируемой и рас-
четной доли второй фазы (рис. 4, а) при аппроксимации уравнениями 
Колмогорова — Аврами и логистическим; аналогичная разность экспе-
риментальной и расчетных долей бейнитного превращения приведена 
для стали 50ХМФА на рис. 4, б. Необходимо отметить, что относитель-
но экспериментальных данных результаты компьютерного моделиро-
вания при аппроксимации уравнениями логистическим и Колмогоро-
ва — Аврами имеют одинаковый характер.
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Рис. 4. Разность долей различных фаз: 
а — превращенной фазы, рассчитанной методом компьютерного моделирования, 
и фаз, аппроксимированных уравнениями Колмогорова — Аврами и логистической 
функцией; б — разность долей бейнита, полученных экспериментально (сталь 50ХМФА, 
tизот. выд = 330 °C) и фаз аппроксимированных уравнениями Колмогорова — Аврами 
и логистической функцией
Следовательно, характер изменения абсолютного отклонения го-
ворит об адекватном компьютерном моделировании кинетики бейнит-
ного превращения — рост бейнитных колоний происходит послойно, 
скорость зарождения равна нулю, начальное распределение зародышей 
характеризуется существенной дисперсией их концентрации.
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